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1. Введение
Вопросам разработки, создания и изучения
особенностей поведения наноразмерных структур,
являющихся компонентами наноустройств, в по
следние годы уделяется пристальное внимание
[1–4]. Среди изучаемых наноразмерных объектов
можно выделить структуры, получаемые на основе
сверхтонких многослойных пленок, имеющих кри
сталлическую решетку. Свойства таких нанострук
тур определяются не только их химическим соста
вом, но и геометрическими размерами. Поэтому
при разработке наноустройств различного функ
ционального назначения важно с высокой точно
стью подобрать геометрические размеры компо
нентов. В последние годы в Институте физики по
лупроводников СО РАН (г. Новосибирск) успешно
развивается уникальная технология формирования
различных типов наноразмерных структур [5, 6].
Данная технология позволяет получать нанораз
мерные объекты с прецизионно воспроизводимой
геометрией. Суть технологии заключается в том,
что на подложку осаждают так называемый «жер
твенный слой», а на него бислой из различных ма
териалов. Затем селективным травлением удаляют
«жертвенный слой», при этом свободный край «би
пленки» вследствие упругих сил, вызванных нес
оответствием параметров решеток слоев пленки,
поднимается вверх и закручивается. Таким образом
могут быть получены нанотрубки, спирали, канте
ливеры и другие наноразмерные структуры различ
ной формы, обладающие уникальными физико
механическими свойствами [4–6].
Отметим, что экспериментальные исследова
ния в данном направлении сталкиваются с вполне
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определенными трудностями (малые времена ха
рактерных процессов, малые размеры изучаемых
объектов, технические трудности синтеза нано
структур и т. д.), а также с необходимостью исполь
зования высокоточного дорогостоящего оборудо
вания. Использование компьютерного моделиро
вания позволяет существенно сократить время и
затраты на проведение экспериментальных работ.
Результаты, полученные в ходе моделирования,
могут составить основу для прогнозирования про
ведения реальных экспериментально исследуемых
объектов [6–11]. При необходимости явного учета
дискретности атомной структуры наноразмерных
моделируемых объектов наиболее эффективным
представляется использование метода молекуляр
ной динамики [7–10], что даст возможность непо
средственно исследовать атомные механизмы, от
ветственные за уникальные физикомеханические
свойства изучаемых наноструктур. Так в работе [12]
проведено молекулярнодинамическое моделиро
вание синтеза трехмерных цилиндрических струк
тур нанометрового масштаба и исследована роль
дискретности атомной структуры на физикомеха
нические свойства изучаемых нанотрубок.
В связи с вышесказанным, целью настоящих ис
следований являлось молекулярнодинамическое
изучение влияния геометрических факторов исход
ных двухслойных кристаллических наноразмерных
пленок на кинематические характеристики получа
емых на их основе незамкнутых наноструктур.
2. Постановка компьютерного эксперимента
В молекулярнодинамическом подходе модели
руемая среда представляется как система N частиц
(атомов), взаимодействующих по определенному
закону, описываемым потенциалом межатомного
взаимодействия. Состояние такой системы опреде
ляется 6Nмерным вектором, компонентами кото
рого являются пространственные координаты и
проекции скоростей всех частиц системы.
Эволюция во времени выбранной совокупности
классических частиц описывается дифференциаль
ными уравнениями, представление которых для i
ой частицы в парном приближении имеет вид:
где mi, xi, Vi – масса, пространственная координата
и скорость iой частицы; Fij – сила взаимодействия
iой частицы с jой.
В качестве основы для формирования незам
кнутых наноразмерных структур была выбрана
пленка, состоящая из кристаллических слоев меди
и никеля. Выбор металлов обоснован тем, что медь
и никель образуют непрерывный ряд твердых ра
створов во всем концентрационном интервале.
Равновесные параметры решеток данных металлов
близки. Так, при 0 К и давлении Р=0 параметр ре
шетки меди равен 0,362 нм, а для никеля – 0,352
нм. Согласно экспериментальным данным [11] ма
лое различие параметров решетки Cu и Ni позволя
ет наносить на подложку достаточно большое чи
сло атомных плоскостей этих металлов без наруше
ния сплошности. Это дает возможность получать
различные по конфигурации и свойствам нанораз
мерные структуры.
Моделируемая пленка имела форму параллеле
пипеда, ребра которого изначально были ориенти
рованы вдоль кристаллографических направлений
[100], [010] и [001], как показано на рис. 1. Вдоль
двух направлений ([010] и [001]) моделировались
свободные поверхности, а вдоль [100] использова
лись периодические граничные условия. Вдоль на
правления [001] моделируемая структура разбива
лась на два равных по толщине слоя. Один слой со
стоял из атомов никеля, а другой – из атомов меди.
Для ускорения формирования незамкнутой нано
структуры процесс травления не моделировался.
При этом полагалось, что в начальный момент ис
ходная двухслойная кристаллическая пленка пол
ностью отделена от подложки.
Рис. 1. Начальная структура и кристаллографическая ориен
тация исходной двухслойной пленки
Для задания взаимодействия использовался ме
жатомный потенциал, рассчитанный в рамках ме
тода погруженного атома [13, 14]. В рамках данно
го подхода полная энергия кристалла представля
ется выражением:
где V(Rij) – парные потенциалы межатомного взаи
модействия, а F(ρ~i) – функция погружения, опреде
ляющая величину приращения энергии кристалла
при помещении в него iго атома, а ρ~i – суперпози
ция атомных плотностей на ядре iго атома, выра
женная через парциальные атомные плотности ρat(r):
Данный потенциал позволяет с хорошей точно
стью описывать упругие характеристики материа
ла, поверхностную энергию, равновесные объемы
металлов и сплавов на их основе, что является важ
ным при моделировании процесса формирования
незамкнутой наноструктуры из кристаллической
бислойной пленки. Используемый потенциал был
протестирован расчетами ряда термодинамических
характеристик для выбранных металлов (таблица).
Из таблицы видно, что результаты расчета находят
ся в хорошем согласии с экспериментальными дан
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ными, что позволяет судить о корректности и до
стоверности проведенного моделирования.
После формирования исходной двухслойной
пленки моделировался процесс релаксации при
300 К. Исследовалось два случая. В первом случае
параметр решетки подложки задавался по формуле
а=(aCu+aNi)/2, где аСu и аNi – равновесные периоды
решеток элементов при 0 К. Во втором случае пара
метр кристаллической решетки подложки а совпа
дал с параметром решетки Cu.
Таблица. Результаты расчета констант упругости (С11, С12,
С44, ГПа), энергии сублимации (Ес, эВ), энергии
образования вакансии (Evak, эВ)
3. Результаты моделирования
Формирование незамкнутых наноструктур
Как показано в [5, 10], вследствие несоответ
ствия параметров решеток слоев исходной двух
слойной структуры возникают моменты сил, под
действием которых гетерогенная пленка начинает
сворачиваться, и при достижении положения рав
новесия, в силу инертности, проходит его. При этом
скорости сворачивания свободных краев пленки
максимальны, а направление результирующего мо
мента сил меняет знак. Если геометрические разме
ры пленки таковы, что в максимально свернутом со
стоянии ее края не соприкасаются, то формируется
незамкнутая наноструктура. Из этого состояния она
начинает разгибаться. В отсутствие внешнего со
противления данный процесс повторяется, и края
структуры совершают свободные гармонические
колебания. В то же время, процессы внутреннего
трения, которые учитываются при моделировании,
ведут к затуханию осцилляций пленки.
В настоящей работе геометрические размеры
моделируемой пленки вдоль направлений [010] и
[001] подбирались таким образом, чтобы в макси
мально сжатом состоянии изменение расстояния
между краями пленки соответствовало ~70 % от на
чальной длины (приведенная амплитуда). Такие
колебания достигаются, например, в бислойной
пленке, имеющей следующие размеры: толщина
слоев Cu и Ni по 10 атомных плоскостей, длина
400 параметров решетки. При этом, в исходной
пленке оба металлических слоя имеют параметры
решеток, отличные от соответствующих равновес
ных значений. Ограничение амплитуды колебаний
связано с вероятностью возникновения необрати
мых структурных изменений в ходе осцилляций и
замыкания краев структуры.
Следует отметить, что использование периоди
ческих граничных условий означает моделирование
бесконечно длинной пластины в направлении
[100]. Изменение расстояния между краями незам
кнутой наноструктуры от времени для двух выше
описанных случаев построения исходной двухслой
ной пленки приведено на рис. 2. Видно, что если в
первом случае установление стационарного режима
происходит за несколько осцилляций, то во втором
– требуется существенно большее время. Об этом
говорит также отклонение колебаний от гармони
ческого вида. Следует отметить, что на исследуемом
временном интервале (40 нс) затухание осцилля
ций, связанное с внутренним трением, мало и визу
ально не заметно для обеих кривых на рис. 2.
Рис. 2. Изменение расстояния между краями наноструктуры
от времени для различных пленок. В исходном со
стоянии отличие от равновесного значения параме
тра решетки задавалось: 1) для обоих слоёв, 2) толь
ко для слоя Ni
Из рис. 2 видно, что амплитуда колебаний боль
ше для случая 2, когда равновесный параметр ре
шеток меди и подложки совпадают. Эффектив
ность трансформации запасенной упругой энергии
в энергию механических колебаний в этом случае
будет выше. Более высокая амплитуда колебаний
связана с более высокой максимальной скоростью
движения свободных краев пленки. Следует отме
тить, что в эксперименте период решетки подлож
ки находится в диапазоне между периодами состав
ных элементов бислойной пленки [6]. Поэтому та
кой способ формирования исходной пленки был
выбран для дальнейших исследований.
Влияние геометрических размеров исходных 
наноструктур на их свойства
Свойства наноструктур определяются не только
начальными и граничными условиями, но также и
их геометрическими параметрами. Для исследова
ния влияния геометрического фактора на поведение
наноструктур моделировались различные по толщи
не исходные бислойные пленки, в которых каждый
из слоев (медный и никелевый) состоял из 5, 10, 15,
20 и 25 атомных плоскостей. Для каждого из моде
лируемых образцов подбиралась такая длина плен
ки, чтобы приведенная амплитуда колебаний незам
кнутой наноразмерной структуры составляла ~70 %.
Соответствующие соотношения длин бислойных
пленок L и их толщин h приведены на рис. 3. Видно,
С11 С12 С44 Ec Evak
Cu, расчет 167 126 75 –3,49 1,3
Cu, эксп., [13] 170 123 76 –3,54 1,3
Ni, расчет 239 178 108 –4,45 1,6
Ni, эксп., [13] 247 147 125 –4,45 1,6
Известия Томского политехнического университета. 2009. Т. 314. № 2
84
что в исследуемом диапазоне эта зависимость хоро
шо описывается линейным законом.
Рис. 3. Зависимость длины от толщины исходной пленки,
при которых формируемые незамкнутые нанострук
туры совершают колебания с приведенной амплиту
дой ~70 %. Здесь и далее толщина h определена чи
слом атомных плоскостей
Расчеты показали, что амплитуда колебаний Am
краев незамкнутой наноструктуры при фиксиро
ванной толщине пленки зависит от исходной дли
ны. Моделируемые незамкнутые наноструктуры,
толщина которых составляла по 15 атомных пло
скостей меди и никеля, приведены на рис. 4. Уве
личение длины моделируемой наноструктуры при
фиксированной толщине приводит к росту ампли
туды колебаний. На рис. 5, а, (кривая 1) показана
зависимость изменения амплитуды колебания от
длины исходной пленки, содержащей по толщине
по 15 атомных плоскостей Cu и Ni. Амплитуда при
ведена в относительных единицах к исходной дли
не пленки. Согласно полученной зависимости
приведенная амплитуда колебаний при фиксиро
ванной толщине нелинейно нарастает с увеличе
нием начальной длины. Аналогичная зависимость
наблюдается и для незамкнутой наноструктуры,
содержащей по 10 атомных плоскостей меди и ни
келя (рис. 5, а, кривая 2).
На рис. 5, б, показаны зависимости изменения
частоты колебаний моделируемых наноструктур от
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Рис. 4. Незамкнутые наноструктуры с различной исходной длиной L (в нм): а) 35,7; б) 49,9; в) 89,2; г) 206,9 в моменты време
ни, когда их края максимально сведены. Светлым цветом выделен слой Ni, а темным – слой Cu
Рис. 5. Влияние длины L незамкнутой наноструктуры на: а) амплитуду колебаний Am, приведенную к исходной длине пленки L; б) на
частоту колебаний ν. Результаты приведены для разных толщин: 1) по 15, 2) по 10 слоев
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их исходной длины. Кривая 1 соответствует пленке
с толщиной 15 слоев меди и 15 слоев никеля, а кри
вая 2 – с толщиной по 10 слоев обоих металлов.
Видно, что частота колебаний достаточно быстро
уменьшается с ростом длины исходной пленки.
Анализ показывает, что для длин свыше 40 нм кри
вые на рис. 5 хорошо описывается зависимостью
ν~1/L2, что согласуется с данными работы [10].
При меньших значениях длины пленки эта зависи
мость нарушается вследствие усиления влияния
дискретности структуры.
На рис. 6 приведены диаграммы зависимости
амплитуды и частоты колебаний бислойной плен
ки от ее толщины. Каждая точка на графиках соот
ветствует пленке, совершающей колебания с при
веденной амплитудой 70 %. Видно, что если часто
та колебаний нелинейно уменьшается с ростом
толщины пленки h (рис. 6, а), то рост амплитуды
колебаний с увеличением h (рис. 6, б) в исследуе
мом диапазоне толщин хорошо описывается ли
нейным законом.
4. Выводы
На основе молекулярнодинамического подхо
да проведены расчеты собственных частот колеба
ний для незамкнутых наноструктур, сформирован
ных на основе бислойных кристаллических пле
нок. При самосворачивании в отсутствии внешних
диссипативных сил такие наноструктуры могут со
вершать слабозатухающие осцилляции со значи
тельным изменением начальных размеров. Расче
ты показали, что кинематические характеристики
незамкнутых наноструктур зависят от величины
параметра кристаллической решетки подложки, на
которой была выращена исходная двухслойная
пленка.
Показано, что кинематические характеристики
моделируемых наноструктур можно варьировать,
меняя геометрические параметры исходной плен
ки. В частности, установлено, что увеличение дли
ны исходной пленки при ее фиксированной тол
щине ведет к нелинейному (обратно квадратично
му от длины исходной пленки) уменьшению часто
ты колебаний. При малых значениях длины и тол
щины исходной пленки эта зависимость нарушает
ся вследствие усиления влияние дискретности
структуры.
Результаты исследований могут быть использо
ваны при разработке кинематических компонентов
наноустройств различного функционального наз
начения на основе незамкнутых слоистых нанораз
мерных структур.
Работа выполнена в рамках приоритетного направления
«Нанотехнологии» научной деятельности ИФПМ СО РАН при
финансовой поддержке ФЦП (гос. контракт № 02.513.11.3215),
гранта Президента РФ «МД1771.2008.8» и «Фонда содействия
отечественной науки». Расчеты проведены с использованием су
перкомпьютера Skifcyberia Томского государственного универ
ситета.
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Рис. 6. Изменение: а) частоты и б) амплитуды колебаний бислойной пленки от ее толщины
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Введение
Интерметаллические соединения в системе NiAl
перспективны в качестве исходного сырья для кон
струкционных материалов аэрокосмического назна
чения, автомобильной промышленности, топлив
ных ячеек [1–3]. Такие материалы получают различ
ными способами, наиболее распространенным из
которых является самораспространяющийся высо
котемпературный синтез [1]. В литературе также из
вестны методы получения интерметаллических ма
тричных композитов AlNi интерметаллидов и окси
да алюминия [4]. Наноразмерные порошки алюми
ния, полученные электрическим взрывом проводни
ков [5], могут быть использованы для получения ин
терметаллических соединений методом самораспро
страняющегося высокотемпературного синтеза. Вы
сокая реакционная способность электровзрывных
нанопорошков обеспечивает повышенные скорости
гетерофазных реакций. Ранее были получены ре
зультаты по получению кристаллов вытянутой фор
мы оксидов, оксинитридов и нитридов при горении
наноразмерного порошка алюминия на воздухе, а
также оксогидроксидных нановолокон при взаимо
действии нанопорошка алюминия с жидкой водой
[6, 7]. До сих пор остается открытым вопрос о созда
нии полноценного физикохимического механизма
роста вытянутых и волокнистых кристаллов диаме
тром от нескольких до сотен нм. В данной работе
предпринята еще одна попытка исследования обра
зования нановолокнистых кристаллов интерметал
лических соединений в системе NiAl.
Экспериментальная часть
В работе были исследованы энергетические сме
си наноразмерных порошков алюминия и никеля,
полученных электрическим взрывом проволочек в
НИИ высоких напряжений [5]. Частицы использо
ванных нанопорошков имели сферическую форму,
среднеповерхностный размер 80...120 нм с содержа
нием активного металла 89...92 мас. %. Смешение
исходных нанопорошков в эквимолярных соотно
шениях приводили сухим способом. Далее образцы
компактировались с помощью автоматического ги
дравлического пресса при давлениях прессования
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